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1 . 女台 め をこ
話の都合上､密度汎関数理論0)ensityFunCtionalTheory:DFT)の復習から始めたいと思います｡DFT
は驚くなかれ電子相関を (形式的には)すべて含んだ厳密理論で､電子密度pG)の逸盟数として基底































































































































































5 ;終 わ り をこ
第一原理計算を行うためには十数年位前までは自分でプログラムを書くか共同研究者等からもらう
かして始めなければなりませんでした｡しかも大型計算機を長時間使用しなければならず､一部の恵
まれた研究者のみしか計算ができませんでした｡ところが計算機のダウンサイジングが起こり､現在
ではPCを数台並列で走らせればかなり快適に計算ができるようになり､プログラムも有償無償の完
成度の高いものが出回り計算を始めるための敷居が非常に低くなりました｡量子化学の分野では7割
8割の研究者が市販のパッケージ(Gaussian等)を使っているそうですが､私が簡単に概算したとこ
ろ､バンド計算の分野でも一昨年の時点で1/4の論文が何らかのパッケージソフトを走らせて書かれ
たものであるとの結論を得ました｡この傾向はどんどん強まっていますから現在ではさらに多くの研
究者がパッケージを用いて研究していると思われます｡
この状況から､'計算機で走らせさえすれば結果がでるレベルの低い分野'と偏見を持たれがちです
が､それはほんの一側面だけを捉えただけの間違った独断であろうと思います｡自然現象というまだ
まだ完全に捉えることのできないものを理解するには､大胆な物理的直感に基づくモデル化という過
程を通じてはじめてその極一部が計算の対象となります｡さらに計算結果から自然法則を導き出して
はじめて研究が完成するわけで､それらの研究過程にパッケージソフト計算が入ることは何ら研究レ
ベルを下げる原因にはならないと思います｡モデル化した後､計算結果を得るところまでのプロセス
がスピー ドアップされるわけですから､研究の加速という点では非常に歓迎すべき事だと思います｡
また､計算の対象を広げるためには数値計算技術的な所にかなりの時間を費やさなければなりませ
んが､物理学に対する深い理解が必要なクリエーティブな研究だと思います｡その側面が日本では軽
視されがちですが､その重要性をサブゼミを通じて伝えるのが私の目標とするところです｡
また､計算機 ･コンパイラー等の進歩､プログラムの質的向上､ユーザー数の増加､データベース
の発展の向こうには何があるかを考えますと､非常に多くのノウハウ･知識等がパッケージソフトに
蓄積され､それらをユーザーは論文等以外にソフトから直接効率的に得ることができ､ユーザーの経
験･研究がまたソフトに付加されるという連鎖が起こってくるのではないかと考えます｡そこで重要
な貢献をするのはやはり物理学･材料･物質に対する深い理解に基づく研究であり､凡庸な鋼鉄主義
的研究などというのは淘汰されてしまうのではないかと思われます｡
巨至言た至言
【1】例えば､｢原子 ･分子の密度汎関数法｣狩野覚､関元､吉田元二監訳｡(シュプリンガ一 ･フェア
ラーク東京株式会社､1996年)などを参照下さい｡
[2】例えば､'Thedensityfunctionalformalism,itsapplicationsandprospects',R.0.Jonesand0.
Gunnarsson,Rev.Mod.Phys.61,689(1989).を参照下さい.LDAは有効-電子理論という比較的
簡便な手法に関わらず､分子 ･固体の構造 ･振動数等が一般にHartree-Fock計算よりも高い精度で
与える理論であることが分かります｡
【3】最近の発展に関しては例えば､｢分子理論の展開｣長瀬茂､平尾公彦著｡(岩波書店､2002年)な
どを参照下さい｡
【4】例えば､中野,Kalia,Vashishta｢ナノ構造の原子論的シミュレー ション｣国体物理､35,3(2002)0
などを参照下さい｡
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【51例えば､｢拡散現象の物理｣深井有著｡(朝倉書店1988年)などを参照下さい｡
[6】'Structuresofmedium-sizedsiliconclusters',KM.Hoet.al.,Nature392,582(1998).が遺伝的
アルゴリズムを第一原理計算と組み合わせて最安定構造を求めた代表的な論文です｡
[71密度汎関数応答理論に基づく計算例として'Time-dependentlocal-densityapproximationinreal
time',KYabana,G.F.Bertsch,Phys.Rev.B54,4484(1996)などがあります0分子では励起エネル
ギーが実験値や精密な量子化学計算結果と驚くほど良くあうことがわかってきました｡
[81宮本､杉野､'電子励起後の原子移動と非断熱過程の第一原理計算',｢固体物理｣35,947(2000)0
【9】E.RungeandE.X.U.Gross,Phys.Rev.Lett.52,997(1984).
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